













































































vida	 y	 sus	 procesos;	 esta	 información	 es	 útil	 para	 el	 mejoramiento	 de	 la	 medicina,	 la	
agronomía,	farmacia	y	otras	áreas	similares.	La	herramienta	de	análisis	principal	usada	para	
estudiar	estas	rutas	está	basada	en	la	idea	de	la	comparación	de	rutas,	usando	estructuras	de	







































We	 propose	 two	 algorithms	 with	 different	 approaches	 which	 simplify	 the	 problem	 of	
comparing	pathways	represented	as	graphs.	The	first	algorithm	consists	in	the	transformation	
of	a	two-dimensional	graph	structure	to	a	one-dimensional	structure,	and	thus	aligning	the	













For	 algorithm	 2	 the	 proposal	 is	 to	 offer	 the	 expert	 an	 additional	 point	 of	 view	 for	 his	



















para	 la	 secuenciación	 completa	 de	 la	 información	 genética	 de	 un	 individuo,	 es	 decir	 su	
genoma,	 así	 como	 el	 análisis	 que	 se	 ha	 dado	 en	 años	 recientes	 para	 comprender	 dicha	










transforman	 éstos	 en	 otros	 similares	 y	 enzimas	 catalizando	 estas	 reacciones	 proveen	
información	 valiosa	 sobre	 los	 centros	 de	 procesamiento	 de	 una	 célula	 funcional	 y	 del	
metabolismo	celular	en	general.		
	
Dichas	 rutas	 pueden	 estar	 siendo	 afectadas	 o	 reguladas	 en	 procesos	 mayores	 y	 más	
complejos	que	conforman	redes	de	rutas	metabólicas,	cuando	varias	de	estas	 interactúan	
























1. Transformación	 de	 grafo:	 variar	 la	 forma	 en	 que	 se	 procesa	 la	 ruta	 metabólica,	












Metabolismo	 es	 un	 conjunto	 de	 interacciones	 químicas	 que	 construyen	 todos	 los	
componentes	esenciales	para	 la	vida	de	un	organismo.	Gran	cantidad	de	componentes	de	





diferentes	 posibles	 que	 la	 producción	 o	 degradación	 de	 un	 producto	 puede	 tomar,	














se	 han	 descrito	 como	 computacionalmente	 complejos	 o	 NP	 duros	 [14].	 El	 costo	 de	 un	
alineamiento	 de	 grafos	 es	 computacionalmente	 costoso	 [12],	 [13],	 no	 imposible,	 pero	
costoso.	
	
Herramientas	 tales	 como	 NetCoffee	 [12]	 permiten	 encontrar	 un	 alineamiento	 global	 de	

















según	 elementos	 previamente	 descritos.	 Se	 considera	 importante	 poder	 automatizar	
reconstrucciones	de	novo	de	rutas	metabólicas	que	incluye	elucidar	reacciones	desconocidas	




En	 la	 actualidad,	 el	 estudio	 de	 procesos	metabólicos	 de	 interés	 traspasa	 varias	 áreas	 de	
conocimiento	 para	 el	 análisis	 de	 la	 información	 disponible.	 En	 el	 caso	 particular	 de	 los	
estudios	sobre	metabolismo	interesa	conocer,	además	de	los	metabolitos	involucrados,	los	
pasos	o	 reacciones	entre	cada	paso	de	un	proceso,	 conocidos	como	una	 ruta	metabólica.	
Dichas	 rutas	 pueden	 estar	 siendo	 afectadas	 o	 reguladas	 en	 procesos	 mayores	 y	 más	







Una	de	 las	actividades	más	 importantes	para	estos	análisis	consiste	en	 la	comparación	de	




para	 intervenirlos	 con	 la	 finalidad	 de	 copiarlos	 para	 producir	 más	 o	 mejores	 alimentos,	
aprender	a	controlar	el	posible	accionar	de	diversos	virus	o	enfermedades	a	nivel	celular	para	
un	 mejor	 biocontrol,	 así	 como	 mejorar	 el	 desarrollo	 de	 fármacos	 o	 tratamientos	 más	
efectivos;	 ya	que	el	 conocimiento	de	 las	 rutas	 y	 redes	metabólicas	 es	 importante	para	 el	








descubrimiento	 de	 fármacos	 más	 efectivos	 [7]	 puede	 ser	 posible	 gracias	 al	 análisis	
comparativo	de	rutas	de	diferentes	organismos.	
	




















las	 rutas	 al	 igual	 que	 las	 otras	 herramientas	 anteriores	 es	 un	 mecanismo	 complejo	 de	
interpretación	y	procesamiento	de	la	información	existente	
	
Acá	 se	 presenta	 un	 enfoque	 diferente	 a	 los	 mecanismos	 usados	 hasta	 ahora	 para	 la	
comparación	de	rutas	metabólicas	y	se	proponen	2	alternativas	más	simples	que	pueden	ser	















Se	 debe	 tener	 presente	 la	 diferencia	 entre	 2	 rutas	 homólogas	 y	 2	 rutas	 similares.	 La	
homología	puede	describirse	como	una	comparación	de	alto	nivel,	mientras	que	la	similitud	







Hoy	 en	 día	 existen	 varias	 bases	 de	 datos	 para	 metabolismo	 o	 rutas	 metabólicas	 que	
almacenan	 las	descripciones	de	estos	procesos.	La	 forma	en	que	han	sido	anotadas	es	de	
forma	 similar	 a	 estructuras	 de	 datos	 tipo	 grafos	 dirigidos,	 usados	 en	 computación	 para	
modelar	 muchos	 tipos	 de	 relaciones	 y	 describir	 procesos.	 En	 éstas	 es	 posible	 realizar	
























1. Transformación	 de	 grafo:	 variar	 la	 forma	 en	 que	 se	 procesa	 la	 ruta	 metabólica,	












Las	 rutas	 al	 ser	 vistas	 como	 estructuras	 de	 datos	 tipo	 grafos	 permiten	 aplicar	 una	 gran	
variedad	de	algoritmos	ya	existentes.	En	la	literatura	tradicional	sobre	grafos	no	es	común	
explorar	esta	clase	de	algoritmos	de	comparación,	pero	si	es	usual	hacer	recorridos	de	grafos	






comparación	 eficiente	 a	 nivel	 computacional,	 que	 pueda	 ser	 utilizado	 luego	 con	 diversas	












algoritmos	 alternos:	 en	 primera	 instancia,	 no	 visualizar	 la	 ruta	 metabólica	 estrictamente	




grafos,	 para	 sacar	 las	 relaciones	 como	 un	 denominador	 común	 a	 ambas	 estructuras,	

















En	 este	 primer	 punto	 se	 procedió	 con	 la	 revisión	 de	 la	 literatura	 relacionada	 con	 los	
algoritmos	 de	 comparación	 tradicional	 de	 grafos.	 De	 la	 misma	 manera	 se	 tabuló	 la	





























Este	 objetivo	 llevó	 la	 propuesta	 de	 una	 idea	 a	 una	 realidad	mediante	 la	 programación	 y	











accesible	 por	 las	 herramientas	 disponible.	 Debido	 a	 la	 diferencia	 de	 los	 datos,	 de	 los	
algoritmos	y	su	comportamiento	y	enfoque	no	fue	posible	realizar	un	posterior	Análisis	de	
Varianza	de	los	datos	obtenidos	con	los	nuevos	algoritmos	podrá	determinar	si	hay	mejora	
en	 el	 costo	 computacional	 asociado	 a	 los	 algoritmos	 propuestos	 en	 contraste	 con	 los	



















































Luego	 de	 la	 transformación	 de	 los	 grafos	 correspondientes	 a	 las	 rutas	 en	 estudio,	 a	 la	
información	 lineal	 obtenida	 se	 busca	 aplicar	 algoritmos	 de	 alineamiento	 convencionales:	














































Figura. 1. Salida gráfica de la base de datos KEGG, para la ruta “steroid biosynthesis”. Los metabolites están representados con 
puntos blancos, enzimas representadas con cajas, con su respective número EC. Las cajas coloreadas representan enzimas presents 
en el organism seleccionado. a) es la ruta para Mycobacterium tuberculosis, b) es la ruta Pseudomonas putida. Fuente: KEGG 




es	 la	 mostrada	 a	 continuación.	 Se	 hace	 uso	 de	 un	 diccionario	 de	 datos	 para	 acortar	 los	
nombres	largos	de	los	metabolitos	y	facilitar	la	visualización	de	los	alineamientos.	
	
Breadth First Traversal (BFT) 
Pathway 1: C00187 C00599 C21076 C20839 C00280 C20144 C14909 C19944 C04793 
C04844 C20199 C11354 C20838 
Pathway 2: C00674 C00280 C20144 C14909 C19944 C04793 C04844 C20199 C11354 
C20838 
 
Depth First Traversal (DFT) 
Pathway1: C00187 C00599 C20839 C00280 C20144 C14909 C19944 C04793 C04844 
C11354 C20199 C20838 C21076 




 A0 -> C00187     B0 -> C00599     C0 -> C20839 
 D0 -> C00280     E0 -> C20144     F0 -> C14909 
 G0 -> C19944     H0 -> C04793     I0 -> C04844 
 J0 -> C11354     K0 -> C20199     L0 -> C20838 
 M0 -> C21076     N0 -> C00674 
 
 
Low Detail Output 
Breadth First Search (BFT) 
 Pathway 1: A0 B0 C0 D0 E0 F0 G0 H0 I0 J0 K0 L0 M0 
 Pathway 2: N0 E0 F0 G0 H0 I0 J0 K0 L0 M0 
	 18	
 
Depth First Search (DFT) 
 Pathway 1: A0 B0 C0 D0 E0 F0 G0 H0 I0 J0 K0 L0 M0 
 Pathway 2: N0 D0 E0 F0 G0 H0 I0 J0 K0 L0 
 
Alignment Algorithms 




























 C00280 -> C20144 
 C20144 -> C14909 
 C14909 -> C19944 
 C19944 -> C04793 
 C04793 -> C04844 
 C04844 -> C20199 
 C04844 -> C11354 




 C00187 -> C00599 
 C00599 -> C21076 
 C00599 -> C20839 
 C21076 -> C00280 
 C20839 -> C00280 
 C20252 -> C00280 
Pathway 2: 













por	 anchura	 o	 por	 profundidad.	 Como	 se	 indicó	 previamente	 el	 usar	 un	 algoritmo	 por	
profundidad	no	brinda	información	similar	a	la	que	describe	una	ruta	y	los	resultados	para	






















de	 aplicar	 la	 transformación	 mediante	 el	 algoritmo	 1	 y	 su	 posterior	 alineamiento	 los	






























proveer	 información	 relevante	 para	 el	 estudio	 de	 comparación	 de	 rutas	 metabólicas	 de	


























para	 el	 análisis	 y	 comparación	 de	 rutas	metabólicas	 y	 una	 herramienta	 de	 software	 que	
procesa	 los	 datos	 sería	 interesante	 agregar	 a	 esta	 herramienta	 un	 servicio	 que	 acceda	
directamente	 a	 las	 bases	 de	 datos	 de	 metabolismo,	 extraiga	 la	 información	 de	 rutas	
metabólicas	de	interés	y	permita	aplicar	los	algoritmos	propuestos	para	su	análisis	futuro	por	
parte	de	expertos.	El	problema	que	esto	implica	es	que	las	bases	de	datos	no	son	compatibles	
entre	 sí,	 varía	 la	 información	 que	 tienen	 disponible	 de	 rutas	 y	 organismos,	 así	 como	 los	
formatos	 de	 archivos.	 No	 todas	 tienen	 un	 servicio	 de	 consulta	 automatizado,	 sino	 solo	
procesos	manuales	de	búsqueda	y	descarga.	
	





etc.;	 así	 como	 aspectos	 energéticos	 y	 de	 probabilidad	 de	 reacciones.	 Se	 penaliza	 menos	
cuando	una	proteína	se	cambia	por	otra	de	una	misma	clase	que	cuando	lo	hace	por	otra.	
Sería	 interesante	 considerar	 en	 la	 comparación	 de	 estructuras	 aspectos	 como	 los	













Un	 paso	 siguiente	 en	 la	 comparación	 de	 rutas	metabólicas	 puede	 ser	 la	 comparación	 de	
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